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たモデルにおいては配位数に差をつけるために Pb16S12、 Pb16S8、 Pb16S4の構造を作製した。それ





































パッシベーションモデルについては X 軸と y軸に変位
させ、Pb44S44及びそのパッシベーションモデルは X軸にのみ変位させ電子移動の傾向を解析し
た。このとき図 3のように X 軸方向の変位の値は各量子ドットの両端の原子間の距離で定義し、y























動積分𝐽𝛼𝛽 = ⟨𝜑𝛼|?̂?|𝜑𝛽⟩により計算される。これを各軌道において(2)、(3)、(4)式により計算した。 
HOMO-HOMO: 𝐽𝐻𝑇 = ⟨𝜑𝐻𝑂𝑀𝑂|𝐹
𝐾𝑆|𝜑𝐻𝑂𝑀𝑂⟩ (2) 
LUMO-LUMO: 𝐽𝐶𝑇 = ⟨𝜑𝐿𝑈𝑀𝑂|𝐹
𝐾𝑆|𝜑𝐿𝑈𝑀𝑂⟩ (3) 













































れぞれ硫黄、塩素、臭素、ヨウ素、鉛原子を表す。a)塩素 8配位モデル Pb16S12Cl8、 b)塩素
16 配位モデル Pb16S8Cl16、c)塩素 24配位モデル Pb16S4Cl24、d)臭素 8配位モデル Pb16S12Br8、
e)臭素 16配位モデル Pb16S8Br16、f)臭素 24配位モデル Pb16S4Br24、g)ヨウ素 8配位モデル


















表 1 Pb16S16パッシベーションモデルのハロゲン及び配位数ごとの量子ドット直径と鉛原子の NBO
電荷。 
ハロゲン配位子の数 ハロゲン 直径 / Å 電荷 (内部 Pb) 電荷 (表面 Pb) 
8 Cl 11.31 1.059 1.142 
 Br 11.78 1.017 1.127 
 I 12.52 0.896 1.121 
16 Cl 12.75 1.134 1.280 
 Br 13.27 1.019 1.154 
 I 14.29 0.850 1.112 
24 Cl 12.68 1.188 1.267 
 Br 13.35 1.018 1.119 










図 6  Pb44S44のハロゲンパッシベーションモデル。a)塩素 56配位モデル Pb44S16Cl56、 b)臭素 56配
位モデル Pb44S16Br56 
 
表 2  Pb44S44パッシベーションモデルのハロゲン及び配位数ごとの量子ドット直径と鉛原子の
NBO電荷。鉛原子の電荷は内部の 4原子と表面の 12原子の平均を示す。 
量子ドットモデル 直径 / Å 電荷 (内部 Pb) 電荷 (表面 Pb) 
Pb44S44 15.63 1.136 0.947 
Pb44S16Cl56 17.56 1.235 0.997 







図 5に Pb16S12X8、Pb16S8X16及び Pb16S4X24 (X = Cl、Br及び I)の最適化構造を示した。全てのハ
ロゲン配位量子ドットのモデルで共通して、ハロゲン配位子が複数の Pb原子に配位した安定構造
が得られた。量子ドット表面の S原子がハロゲン配位子で置換されており、表面 Pb原子へのハロ
ゲンの配位数は最大で 4である。Pb16S12X8、Pb16S8X16及び Pb16S4X24の各構造は、それぞれ S4、
C2v及び Td対称性をもつ。特に、ハロゲン配位子の数が最大となる Pb16S4X24は、ハロゲン配位子を
もたない Pb16S16と同様の高い対称性をもつ。 








図 6に Pb44S44量子ドットモデルと、Pb44S44量子ドット表面の S原子を Cl原子及び Br原子で置
換した Pb44S16X56 (X = Cl及び Br)量子ドットモデルの最適化構造を示す。 Pb16S4X24と Pb44S16X56と
ではどちらも Td対称性を持ち、その直径を比較すると、Pb44S16X56の方が 4.88から 6.18 Å大きい。 
図 7 Pb16S16とそのパッシベーションモデルにおける占有軌道と非占有軌道。占有軌道はエネルギ





































図 8 Pb16S4X24モデルのフロンティア軌道。a) Pb16S4Cl24モデルの HOMO(左)、LUMO(右)、b) 







図 9  Pb44S44とそのパッシベーションモデルにおける占有軌道と非占有軌道。占有軌道はエネル







































































図 10  Pb44S44とそのハロゲンパッシベーションモデルのフロンティア軌道。a) Pb44S44モデルの







Pb16S16、Pb16S12X8、Pb16S8X16及び Pb16S4X24 (X = Cl、Br及び I)量子ドットモデルのフロンティア軌
道のエネルギー準位と HOMO-LUMOギャップを図 3に示す。また、Pb16S4X24 (X = Cl、Br及び I)量









Pb16S4Cl24の LUMOはエネルギー的に 0.69 eV 低くなっている程度であるが、HOMOでは 1.77 eV
低くなっており、その変化幅は LUMOの 2倍以上と顕著である。同様に Pb16S4Br24モデルでは
LUMOが 0.71 eV、HOMOが 1.83 eV低い値となり、Pb16S4I24モデルでは LUMOが 1.51 eV、HOMO

















































































































































表 3 Pb16S16の主な吸収ピークとその電子配置。以降 HOMOを H、LUMOを L と略して記載す
る。 
励起準位 励起エネルギー /eV 振動子強度 主要な電子配置 
1 2.3487 0.0035 H-2 -> L 
2 2.3487 0.0035 H-1 -> L 
3 2.3487 0.0035 H -> L 
25 3.1765 0.0095 
H-3 -> L+1 
H-1 -> L+2 
H -> L+3 
26 3.1765 0.0095 
H-3 -> L+2 
H-2 -> L+3 
H-1 -> L+1 
27 3.1765 0.0095 
H-3 -> L+3 
H-2 -> L+2 











12 4.1617 0.0464 
H-10 -> L 1.07 % 
H-5 -> L 2.27 % 
H-3 -> L 1.38 % 
H -> L+1 43.26 % 
13 4.1625 0.0464 
H-9 -> L 1.05 % 
H-5 -> L 1.38 % 
H-3 -> L 2.11 % 
H -> L+2 40.53 % 
H -> L+3 2.93 % 
14 4.1627 0.0465 
H-11 -> L 1.06 % 
H-4 -> L 3.46 % 
H -> L+2 2.92 % 
H -> L+3 40.55 % 
 
 










7 3.5844 0.0041 H-5 -> L 46.04 % 
8 3.5847 0.0041 H-6 -> L 46.06 % 
9 3.5848 0.0041 H-7 -> L 46.51 % 
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励起準位 励起エネルギー /eV 振動子強度 主要な電子配置 
12 3.0443 0.0063 
H-20 -> L 17.07 % 
H-15 -> L 1.90 % 
H-14 -> L 3.54 % 
H-13 -> L 25.18 % 
13 3.0445 0.0064 
H-22 -> L 2.77 % 
H-21 -> L 14.43 % 
H-14 -> L 26.91 % 
H-13 -> L 3.40 % 
14 3.0451 0.0063 
H-22 -> L 14.63 % 
H-21 -> L 2.86 % 
H-15 -> L 28.23 % 
H-13 -> L 2.03 % 
21 3.1402 0.0064 
H-22 -> L 1.59 % 
H-19 -> L 13.88 % 
H-18 -> L 26.91 % 
H-15 -> L 3.03 % 
22 3.1403 0.0065 
H-19 -> L 6.06 % 
H-18 -> L 1.88 % 
H-17 -> L 33.06 % 
H-14 -> L 2.67 % 
23 3.1404 0.0064 
H-20 -> L 1.45 % 
H-19 -> L 20.94 % 
H-18 -> L 12.20 % 
H-17 -> L 7.73 % 















図 14 a)Pb44 S44とそのパッシベーションモデルの吸収スペクトル。黄線が Pb44S44、緑線が
Pb44S16Cl56、赤線が Pb44S16Br56を表す。b)Pb44S44の最低エネルギーピークにおける HOMO-4→
LUMOの遷移図、c)Pb44S16Cl56の最低エネルギーピークにおける HOMO-2→LUMO+2 の遷移















































表 3 より、Pb16S16の吸収スペクトルの吸収端には、励起エネルギーが 2.35 eV の励起状態に対
応する 3 つの縮退した吸収ピークが現れる。この三重縮退した励起状態の主要な電子配置はそれ
ぞれ、HOMO→LUMO、HOMO-1→LUMO及び HOMO-2→LUMOである。この HOMO、HOMO-1及
び HOMO-2 は 3 重縮退しており、いずれの占有軌道も主に S 原子の 3p 軌道から構成される。一
方、LUMO は主に Pb 原子の 6p 軌道から構成されている。したがって、Pb16S16の吸収スペクトルの
吸収端のおける 3 重縮退した吸収ピークは、S 原子の 3p 軌道から Pb 原子の 6p 軌道への遷移で
ある。 
一方、表 4 より、Pb16S4Cl24の吸収スペクトルの吸収端における 3つの主要なピークはそれぞれ、
HOMO→LUMO、HOMO→LUMO+1 及び HOMO→LUMO+2 の遷移に帰属される。この LUMO、
LUMO+1 及び LUMO+2は 3重縮退している。HOMO は S 原子の 3p 軌道、Cl 原子の 3p 軌道及び




表 5から Pb16S4Br24では HOMO-5→LUMO、HOMO-6→LUMO、HOMO-7→LUMOの遷移が主で
あり HOMO-5、HOMO-6、 HOMO-7 は縮退している。HOMO-5 は硫黄の p 軌道と臭素の p 軌道、




HOMO-15は縮退している。HOMO-13は硫黄の p軌道とヨウ素の p 軌道、LUMOは硫黄の s軌道











図 15 Pb16S16、Pb16S4Cl24、Pb16S4Br24モデル量子ドット間の電子カップリング。黄線が Pb16S16、緑線
が Pb16S4Cl24、赤線が Pb16S4Br24を表す。a)X 軸方向変位の LUMO-LUMO カップリング b)X 軸方
向変位の HOMO-LUMO カップリング c)y軸方向変位の LUMO-LUMO カップリング d)y軸方向変
位の HOMO-LUMO カップリング 
 
図 16  Pb44S44、Pb44S16Cl56、Pb44S16Br56モデル量子ドット間の電子カップリング。黄線が Pb44S44、緑
線が Pb44S16Cl56、赤線が Pb44S16Br56を表す。a)X 軸方向変位の LUMO-LUMO カップリング b)X







































































































































































合に対応する HOMO-LUMO 間の電子カップリングを比較すると、LUMO-LUMO カップリングの場
合と同様に、Pb16S16の方が HOMO-LUMOカップリングが非常に大きい。この傾向は硫黄の p軌道
を中心とする Pb16S16の HOMO と、ハロゲンの p軌道を中心とする Pb16S4Cl24及び Pb16S4Br24の
















図 17 Pb16S16、Pb16S4Cl24、Pb16S4Br24モデル量子ドット間の電子移動反応速度。黄線が Pb16S16、緑
























































































































































































X と Yの各方向の変位における電子移動速度を図 17に示す。X方向変位においては図 17a、b
変位が増大するにつれて電荷移動、電荷再結合共に反応速度が単調に減少している。電荷移動
については Pb16S16、Pb16S4Br24 、Pb16S4Cl24の順に反応速度が高く、電荷再結合速度は Pb16S16、
Pb16S4Cl24、Pb16S4Br24の順となっている。 






各量子ドットモデルの電荷移動：電荷再結合比を XY方向ともに 3 Å 以下の変位で比較すると、










一方 HOMO-LUMO カップリングは Pb44S16Cl56、Pb44S44、Pb44S16Br56の順に高い値をとっている。
HOMOの軌道において、Pb44S44のモデルは硫黄の p軌道と鉛の s 軌道で形成されていたものが、


























































































黒色の球はそれぞれセシウム、ヨウ素、鉛を示す。 a) Cs7Pb10I27量子ドットモデル b) Cs8Pb7I11
量子ドットモデル c) Cs8Pb11I30量子ドットモデル d) Cs20Pb8I36量子ドットモデル 
 






生成エネルギー /eV 1原子あたり/eV 
Cs8Pb8I24  -85.74 -2.14 
Cs7Pb10I27 -94.31 -2.14 
Cs8Pb7I11  -105.24 -2.15 
Cs8Pb11I30 -79.30 -2.14 























図 20 a) Cs20Pb8I36モデル b) Cs20Pb8I36モデル HOMO c) Cs20Pb8I36モデル LUMO d) Cs19Pb8I36-モ









結合的な軌道を形成している（図 20b）。この構造が C3vであるために HOMOには軌道の偏りが見
受けられる。一方 LUMOは鉛の p軌道とセシウムの s 軌道を中心としているが、HOMO と違い単
一のセシウム原子が過大に寄与している（図 20c）。このような単一の原子による軌道の形成が実
際の量子ドットに同様に現れるとは考えられず、このセシウムが不純物として働いていると考えられ





構造最適化後においても Cs19Pb8I36- モデルはペロブスカイト構造を維持し、対称性も Oh















図 21 X=Cl、Br、Iである Cs19Pb8X36-ペロブスカイト量子ドットモデルの構造図。黄緑色、赤色の球
はそれぞれ塩素、臭素を表す。 a) Cs19Pb8Cl36-量子ドットモデル b) Cs19Pb8Br36-量子ドットモデル c) 
Cs19Pb8I36-量子ドットモデル 
 









I Br Cl 
粒径 /nm 1.66 1.56 1.48 








































図 22  Cs19Pb8X36量子ドットモデルの X = Cl、Br、Iにおける励起スペクトル 
青線が Cs19Pb8Cl36-モデル、緑線が Cs19Pb8Br36-モデル、赤線が Cs19Pb8I36-モデルを表す。 
 









ハロゲン 計算値 /eV 実験値 /eV 誤差 /eV 
I  3.59 1.87 1.72 
Br 4.16 2.46 1.70 
























































表 10  Cs19Pb8I36-量子ドットモデルの主要な励起準位とその電子配置 
表 11  Cs19Pb8Br36-量子ドットモデルの主要な励起準位とその電子配置 
励起準位 励起エネルギー /eV 振動子強度 主要な電子配置 
5 4.1608 0.5356 H-6 -> L 1.15 % 
  H-3 -> L+1 2.62 % 
  H-3 -> L+3 3.96 % 
  H-2 -> L+2 4.69 % 
  H-1 -> L+2 1.96 % 
  H -> L+4 31.36 % 
6 4.1608 0.5356 H-6 -> L 1.00 % 
  H-5 -> L 1.17 % 
  H-3 -> L+2 4.26 % 
  H-2 -> L+1 1.93 % 
  H-2 -> L+3 4.78 % 
  H-1 -> L+3 2.30 % 
  H -> L+5 31.43 % 
7 4.1610 0.5360 H-4 -> L 2.18 % 
  H-3 -> L+2 2.30 % 
  H-2 -> L+3 2.00 % 
  H-1 -> L+1 8.87 % 
  H -> L+6 31.30 % 
励起準位 励起エネルギー /eV 振動子強度 主要な電子配置 
5 3.5907 0.4112 H-5 -> L 9.56 % 
  H-3 -> L+3 11.91 % 
  H-2 -> L+2 11.91 % 
  H -> L+5 10.01 % 
6 3.5907 0.4108 H-8 -> L+2 1.11 % 
  H-4 -> L 9.56 % 
  H-2 -> L+1 11.91 % 
  H-1 -> L+3 11.91 % 
  H -> L+6 10.01 % 
7 3.5907 0.4108 H-5 -> L 9.56 % 
  H-3 -> L+1 11.91 % 
  H-1 -> L+2 11.91 % 










励起準位 励起エネルギー /eV 振動子強度 主要な電子配置 
5 4.5788      0.1520 H-4 -> L 3.85 % 
  H-3 -> L +1 2.96 % 
  H-3 -> L +2 1.62 % 
  H-2 -> L +2 1.59 % 
  H-1 -> L +3 11.98 % 
  H -> L +4 20.39 % 
  H -> L +17 3.35 % 
6 4.5789      0.1487 H-5 -> L 3.24 % 
  H-3 -> L+2 5.12 % 
  H-2 -> L 1.04 % 
  H-2 -> L+1 7.42 % 
  H-2 -> L+3 2.22 % 
  H-1 -> L+2 2.57 % 
  H -> L+5 19.12 % 
  H -> L+15 2.77 % 
7 4.5790 0.1487 H-6 -> L 2.96 % 
  H-3 -> L+1 4.71 % 
  H-3 -> L+3 3.73 % 
  H-2 -> L+2 6.75 % 
  H-1 -> L+1 2.03 % 
  H -> L+6 19.04 % 





































図 23  Cs19Pb8X36-量子ドットモデルの励起における主要な遷移を形成する分子軌道図 a) 













HOMO-1 LUMO+1 HOMO LUMO+4 
b 
HOMO-1 LUMO+1 HOMO LUMO+4 
c 
a 













に縮退し、非占有軌道の LUMO+1、LUMO+2、LUMO+3 と LUMO+4 、LUMO+5、 LUMO+6 の
２種類が３重に縮退していることが共通している。各モデルのスペクトルに現れる最大のピークは
HOMO-1、2、3から LUMO+1、2、3及び HOMOから LUMO+4、5、6への遷移が主であった。こ
の２種類の軌道における遷移が最大のピークを主に形成している。このうち占有軌道はハロゲンの
p軌道と鉛の s 軌道が反結合的に形成されていることが全てのハロゲンのモデルで共通している。






























図 24  Cs19Pb8X36-量子ドットモデルの発光における LUMO→HOMOへの遷移図 a) Cs19Pb8Cl36-
モデルでの軌道遷移 b) Cs19Pb8Br36-モデルでの軌道遷移 c) Cs19Pb8I36-モデルでの軌道遷移 
 
  
ハロゲン  吸収 発光  
eV nm eV nm 
Cl 4.65 267 3.46 358 
Br 4.16 298 3.96 313 







































図 25  Cs19Pb8-xZnxI36-ペロブスカイト量子ドットモデル（x = 1、2、4）の構造。灰青色の球は亜鉛原
子を表す。a) Cs19Pb7ZnI36-モデル b) Cs19Pb6Zn2I36-モデル c) Cs19Pb4Zn4I36-モデル 
 





組成 生成エネルギー /eV 対称性 
Zn0 289.6 Oh 
Zn1 294.1 C1 
Zn2 298.7 C1 









































図 26  Cs19Pb8-xZnxI36-ペロブスカイト量子ドットモデルの x = 0、1、2、4における励起スペクトル図。
灰線が置換元の構造、青線が x=1の構造、黄線が x=2の構造、赤線が x=4の構造のスペクトル
を表す。 
 






















































から LUMOへの遷移である。HOMOはヨウ素の p軌道と鉛の s 軌道が主となって形成されてお
り、置換された亜鉛原子の軌道の寄与は見られなかった。そのためペロブスカイトの特徴である反
結合的な占有軌道が部分的に現れなくなり、構造の不安定化の原因となっていることが考えられ





















図 27  Cs19Pb8-xSnxI36-ペロブスカイト量子ドットモデルの x = 1-8における構造。青色の球は錫を表
す。 a) x=1量子ドットモデル b) x=2-量子ドットモデル c)x=3-量子ドットモデル d) x=4-量子ドットモ
デル e)x=5-量子ドットモデル f) x=6-量子ドットモデル g) x=7-量子ドットモデル h) x=8-量子ドットモ
デル 
 








 生成エネルギー /eV 対称性 
Sn0 289.6 Oh 
Sn1 290.1 C3v 
Sn2 290.6 D3d 
Sn3 291.2 C1 
Sn4 291.7 Td 
Sn5 292.3 C1 
Sn6 292.8 D3d 
Sn7 293.3 C3v 





















図 28  Cs19Pb8-xSnxI36-ペロブスカイト量子ドットモデルの x = 0、2、4、6、8における励起スペクト
ル図。灰線が置換元の構造、青線が x=2の構造、緑線が x=4の構造、黄線が x=6の構造、赤線
が x=8の構造のスペクトルを表す。 
 






























































表 18  Cs19Pb4Sn4I36-モデルの主要な励起準位とその電子配置 
励起準位 励起エネルギー /eV 振動子強度 主要な電子配置 
2 3.27 0.105 H-3 -> L 23 % 
  H -> L+1 12 % 
3 3.27 0.106 H-2 -> L 15 % 
  H-1 -> L 14 % 
  H -> L+3 12 % 
4 3.27 0.106 H-4 -> L 5 % 
  H-2 -> L 12 % 
  H-1 -> L 12 % 
  H -> L+2 12 % 
74 3.73 0.163 H-3 -> L+10 2 % 
  H-2 -> L+7 4 % 
  H-2 -> L+8 3 % 
  H-2 -> L+9 2 % 
  H-1 -> L+7 5 % 
  H-1 -> L+8 2 % 
  H-1 -> L+9 2 % 
  H-1 -> L+10 2 % 
75 3.73 0.162 H-3 -> L+7 9 % 
  H-3 -> L+10 2 % 
  H-2 -> L+8 3 % 
  H-2 -> L+9 4 % 
  H-2 -> L+11 2 % 
  H-1 -> L+8 1 % 
  H-1 -> L+9 2 % 
76 3.73 0.162 H-3 -> L+8 5 % 
  H-3 -> L+9 5 % 
  H-2 -> L+8 1 % 
  H-2 -> L+9 2 % 
  H-1 -> L+8 3 % 
  H-1 -> L+9 3 % 






表 19  Cs19Sn8I36-モデルの主要な励起準位とその電子配置 
 
  
励起準位 励起エネルギー /eV 振動子強度 主要な電子配置 
5 3.17 0.440 H -> L+4 40 % 
6 3.17 0.441 H -> L+5 40 % 
7 3.17 0.442 H -> L+6 40 % 
77 3.60 0.303 H-3 -> L+7 1 % 
  H-3 -> L+8 3 % 
  H-3 -> L+9 4 % 
  H-2 -> L+8 2 % 
  H-2 -> L+9 3 % 
  H-1 -> L+7 11 % 
  H-1 -> L+8 1 % 
78  3.60 0.303 H-3 -> L+7 5 % 
  H-3 -> L+8 4 % 
  H-3 -> L+9 2 % 
  H-2 -> L+7 7 % 
  H-2 -> L+8 2 % 
  H-2 -> L+9 2 % 
  H-1 -> L+8 2 % 
  H-1 -> L+9 1 % 
79 3.60 0.303 H-3 -> L+9 6 % 
  H-2 -> L+8 7 % 
  H-2 -> L+9 2 % 
  H-1 -> L+8 6 % 
























図 29  Cs19Pb8-xSnxI36-量子ドットモデルの x = 4、8における励起準位を形成する主な軌道 a) 




















的に x=4 と x=8のモデルを例にすると、まず x=4のモデルでは縮退した HOMO-1、HOMO-2、
HOMO-3から LUMOへの遷移と、HOMOから縮退した LUMO+1、LUMO+2、LUMO+3への遷
移から構成されている。HOMO及び LUMOは置換元のモデルにおける HOMOの鉛の s軌道や
LUMOの鉛の p軌道から形成されていたものが錫の同様の軌道へと置換されている。LUMO+1
についてもヨウ素の p軌道と鉛及び錫の p軌道からなり、置換元のモデルと似た軌道となってい
る。これに対して H-1の軌道についてはハロゲンの p軌道と鉛及び錫の s軌道により形成されてい
るが、鉛と錫の p軌道は同等ではなく錫に偏った軌道となっている。一方 x=8のモデルでは
HOMOから L+4、L+5、LUMO+6が縮退した非占有軌道への遷移が主となっている。LUMO+4に















それぞれ水素、炭素、酸素原子を表す。 a) Cs19Pb8I30・6(Ch3COO) モデル b) Cs19Pb8Br24・
12(CH3COO) モデル 
 







配位数は 6 と 12 とした。これらは酢酸によって対称性は C1となっているが、量子ドット内部のペロ
ブスカイト構造をよく保っている。また表 20に示した配位子による安定化エネルギーから、酢酸イオ
ンの配位により量子ドットは大きく安定化していることが確認できる。さらに配位数が増えるにつれ
































図 31 各ペロブスカイト量子ドットモデルにおける電子カップリング値。 













































































表 23 パッシベーションモデルの電子移動に対するホール移動の比率 
配位数 ホール移動/電子移動 
0配位 46.2% 
6配位  5.8% 
12配位  7.2% 
 
ハロゲン ホール移動 / 電子移動 
Cl  3.8% 
Br 39.4% 
I 46.2% 











図 31よりそれぞれのモデルの HOMO-HOMO及び LUMO-LUMOのカップリングを計算し、














る。酢酸配位モデルにおける HOMOはヨウ素の p軌道と鉛の s 軌道という概ね配位子無しのモデ
ルと同様であるが、一部の鉛に隣接する配位子の酸素の p軌道がヨウ素と類似した配置となって
いる。鉛、ヨウ素、酸素の配置からペロブスカイトの反結合的軌道が維持されていることがわかる。
また、LUMOは鉛の p軌道とヨウ素の s性のある p軌道が中心であるが、弱いながら配位子の炭




















































図 1 Pb16S16及びそのパッシベーションモデルの吸収スペクトル。a) Pb16S16 
b)Pb16S12Cl8 c) Pb16S8Cl16 d) Pb16S4Cl24 e) Pb16S12Br8 f) Pb16S8Br16 g) Pb16S4Br24 h) 



























































































































































































































































































































































































































































































































図 5 Cs19Pb8-xSnxI36-モデル（x = 1-8）の吸収スペクトル。a) Cs19Pb7SnI36- b) Cs19Pb6Sn2I36-  c) 
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